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第 6 章では、 STM 測定系を摸したモデルを用いて、探針と試料表面との相互作用や、電界の存在による影響を考
慮、した上での、 STM 像のシミュレーションを行った。その結果、計算によって得られたシリコン表面の STM 像は、

























(4)STM 測定系に対して本計算手法を適用し、 STM 測定時に流れるトンネル電流を有限バイアスの下で探針と試料
表面の相互作用を考慮、して計算し、 Si(OO l)噂p(2x 2) 表面の STM 像を再現し、実験によって得られている STM
像と一致することを示している o また、探針と試料表面間の距離に対して、トンネル電流が指数関数的に変化する
ことを理論的に実証している o
以上のように本論文は、ナノ構造の電気伝導特性に対する第一原理計算手法を確立し、その有用性の評価を行うと
ともに、ナノ構造における電気伝導特性の特異な挙動を理論的に示したもので、将来のナノデバイスの開発に寄与す
るところが大き L、。よって本論文は、博士論文として価値あるものと認める。
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